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 ƽو چگالي حالتها ƽساختار نوار AlN فاز ورتسايت به روشدر    FP-LAPW   

 منوچهر کلافي،؛ ي، بهروز؛ رضاي ، سعيدهمحمدزاده
  زيک کاربردƽ و ستاره شناسي ، دانشگاه تبريزيفپژوهشكده 

  چكيده
ت بــا اســتفاده از يز ورتســادر فــا AlNن مقاله اطلاعات کاملي را در مورد ســاختار بانــد و چگــالي حالتهــاƽ کلــي و جزئــي يا

) LDAب چگــالي موضــعي (يــ) تحــت تقرFP-LAPWت شــده خطــي (يــل کامل امواج تخت تقويروش خودسازگار پتانس
ســه بــا يم اســت و توافــق خــوبي را در مقايت بصورت مســتقيدر فاز ورتسا AlNنوار ممنوع محاسبه شده براƽ  ارائه مي کند.

   .ر روشها و مقدار تجربي  نشان مي دهديسا
 

  قدمه م
ا يف آبي و يدر گستره ط )LD(با نور آبي و سبز و نيز ساخت ديودهاƽ ليزرƽ  )LED(تهيه ديودهاƽ نورافشان      

،  AlN مانند سوم نيتريدƽ بات گروهيترک ].۲-۱دƽ است[يتريهاƽ گروه سوم نيمه هاديق نيفرابنفش ، مستلزم مطالعه دق
GaN  وInN ي حرارتي قابل ملاحظه و يجالبي از جمله رسانا تايرگ ، خصوصبه خاطر داشتن نوار ممنوع بز

ها سبب مي شود که در ساخت دستگاههاƽ فشار و دماƽ بالا يژگياد ، از خود نشان مي دهند و همين وياستحکام ز
است و در  ٢تيو ورتسا ١روƽ-به دو صورت بلند سوم نيتريدƽ . ساختار بلورƽ گروه]٣[مورد استفاده قرار گيرند

ل کاربردهاƽ فراواني که در صنعت دارند ، مورد ين مواد به دليلهاƽ اخير مطالعه خواص ساختارƽ و الکتروني اسا
   با ساختار ورتسايت بررسي شده است. AlNژه قرار گرفته است. در کار حاضر خواص الکتروني بلور يتوجه و

  روش محاسبه 
ت شده خطي با يستوار است و از روش امواج تخت تقوا )DFT( ٣محاسبات ما بر اساس تئورƽ تابع چگالي     
ه داخل کره هاƽ اتمي ين روش فضاƽ داخل بلور به دو ناحيا در]. ۴استفاده کرده ايم[ )LAPW-FP( ٤ل کامليپتانس

ب تقارن کروƽ به صورت يل بدون تقريپتانس م مي شود.ينابين کره ها تقسيه بيمعروف به کره هاƽ مافين تين و ناح
  ]:۴ر دارند[يل و چگالي بار هر دو بسطي به شکل زيکامل در نظر گرفته مي شود بطوريکه پتانس ليپتانس
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قابل محاسبه است.  )LDA( ١ب چگالي موضعييبي به نام تقريک روش تقريز با ين ٥همبستگي -ضييل تعويسهم پتانس
ک يل مي شود ، لذا يلتوني تشکيس هاميو ماتر يدبه دست مي آ r)(Vو حل معادله پواسون ،  n(r)است. با داشتن 

                                                
1- Zink-blend 

2- Wurtzite 
3- Density functional theory 

4- Full potential - linearized augmented  plane wave 

5- Exchange-correlation 
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استفاده  Wien 2kانه اƽ يابي به جواب لازم است که براƽ انجام محاسبات از برنامه رايند خودسازگارƽ براƽ دستيفرا
  و  (1/3,2/3,1/2)،  (0,0,0)  تهاƽيب در موقعيت به ترتيدر ساختار ورتسا  Nو  Al]. اتمهاƽ ۵شده است[

(0,0,u)  ،(1/3,2/3,1/2+u)  قرار دارند. پارامتر بدون بعدu يرا که ب ƽانگر فاصله بين اتمهاAl  وN ر شبکه در يدر ز
آنگستروم  c=٩٨/٤و  a=١١/٣ر تجربي يايم. براƽ پارامترهاƽ شبکه از مقاد گرفته ٣٨٥/٠ است ، برابر cامتداد محور 

بسط داده شده اند ،  l=۱۰کهاƽ کروƽ تا يل بر حسب هارمونير و پتانساستفاده شده است. درون کره ها ، چگالي با
بردار موج قطع و  maxKانتخاب شده که در آن  maxKRmt=۷نابين را برابر يه بيه در ناحيشرط محدود کننده تابع پا

mtR  يفاشعاع کره م نيکوچکتر ƽمافين تين برا ƽن تين است. شعاع کره هاAl  وN ٦٥/١و  ٨٥/١ب برابر يرا به ترت 
  دبرگ همگرا شود ، انجام ير ١/٠به  يکه اختلاف انرژƽ دو حالت نهايييند تکرار تا جايبوهر انتخاب کرده ايم. فرا

  مي گيرد.
  نتايج و بحث

مدار در امتداد -ت بدون در نظر گرفتن اندرکنش اسپينيدر فاز ورتسا AlNه يساختار نوار الکتروني حالت پا     
  نشان داده شده است. ۱لوئن در شکليه بريجهات تقارن اصلي ناح

  

  
   مدار- بدون اندرکنش اسپين  LDAب يتحت تقر  FP-LAPWت با استفاده از روش يدر فاز ورتسا AlNساختار نوارƽ  : ۱شكل

  
واقع شده است. نوار ممنوع  -٧/١٢ evو  -٥/١٤ evن ين مابييت پاياست. نوار ظرف ٥/١٤ evت  يپهناƽ نوار ظرف      
است و داراN  ƽاتم  2sو  Alاتم  3sتالهاƽ يت به خاطر وجود اندرکنش بين اربيفاز ورتسا AlNم و بزرگ در يمستق

شترƽ دارد. در مجاورت قله يب] توافق ۱۲ربي[ج] و مقدار ت۱۱-۶سه با گزارشات قبلي[ياست که در مقا ٧/٥ evمقدار 
ت شکافته يروƽ بصورت سه گانه تبهگن هستند ، در حالت ورتسا -فاز بلند AlNت ترازهاƽ انرژƽ که در ينوار ظرف

                                                                                                                                          
1- Local density approximation 
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 - دان يت است ، جداشدگي ميساختار ورتسا ١ن شکافتگي مابين ترازها که ناشي از تقارن هگزاگوناليمي شوند. ا
ƽن را و مقدار آ ده مي شودينام ٢بلورmev ۲۳۰-   ممنوع محاسبه شده در اين  ۱بدست آورده ايم. در جدول ƽانرژ

و پايه هاƽ توابع  ٣پايه هاƽ امواج تخت روش همراه با نتايج بدست آمده از روشهاƽ گوناگون از قبيل شبه پتانسيل با
  ايسه شده است.مق ]۱۲همچنين مقدار تجربي [ ] ، و٦[   ٥GGA]   و  ١١- ٦[  LDAتحت تقريبهاƽ   ٤گوسي

  
  سه نوار انرژƽ ممنوع محاسبه شده و مقايسه آن با ساير محاسبات نظرƽ و مقدار تجربييمقا:  ۱جدول

 تجربي FPLAPW PPPW PPPW PPPW PPPW PPPW PPPW PPGB روش
 ---  LDA LDA GGA LDA LDA LDA LDA LDA تقريب

 انرژƽ گاف 
(ev) 

٧/٥  
 [كار حاضر]

٧٤/٤   
]٦[       

٢٤٥/٤         

]٦[  

٤١/٤         

]٧[  

٤٤/٤         

]٨[  

٠٩/٣         

]٩[  

٥٦/٤         

]١٠[  

٢/٤         

]١١[  

٢٨/٦         

]١٢[  

  
  ه نشان داده شده است. -۲الف تا -۲ت در شکلهاƽيفاز ورتسا AlN ٦چگالي حالتهاƽ کلي و جزئي

  
  تيفاز ورتسا AlNالف : چگالي حالتهاƽ کل - ۲شكل 

  
که چگالي حالتهاƽ کل به سه ناحيه نوار ظرفيت پايين ، نوار ظرفيت بالا و نوار رسانش تقسيم شده ملاحظه مي شود 

شتر يت بينوار ظرف يه ) و بخش بالاي-۲است(شکل  Nاتم  2sن مربوط به حالت ييت پاياست. سهم عمده نوار ظرف
 ƽ2حالتهاp اتم ƽN  ٢(شکل-( 3و  دs  3وpƽ  اتمAl  شکل)ب و ج ). در مجاورت قله نوار  -۲را شامل مي شود

هم در نوار ظرفيت پايين و هم در نوار  Alاتم  3sن سهم را دارد. اربيتال يشتريب ƽN اتم 2pتالهاƽ يت اربيظرف
               رسانش سهم بسزايي دارد. 

                                                
1-Hexagonal 
2- Crystal Field splitting 

3- Pseudo potential plane wave  

4- Pseudo potential Gaussian basis 

5- General gradient approximation  
6- Total and Partial Density of States 
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  Alاتم  pب : چگالي اربيتال -۲شكل                    Alاتم  sج : چگالي اربيتال -۲شكل                             

          
 

  Nاتم  pد : چگالي اربيتال - ۲شكل                       Nاتم  sه : چگالي اربيتال - ۲شكل                          
  يجه گيرƽنت

ل يت با استفاده از روش پتانسيز ورتسادر فا AlNدر کار حاضر ساختار الکتروني و چگالي حالتهاƽ کلي و جزئي     
 )LDA(ب چگالي موضعي يمحاسبه شده است. با استفاده از تقر )FP-LAPW(ت شده خطي يکامل امواج تخت تقو

جه بهترƽ براƽ نوار ممنوع يلوئن ، نتيدر منطقه بر kش تعداد نقاط يهمبستگي و افزا -ضييل تعويبراƽ محاسبه پتانس
توافق خوبي دارد. علاوه بر آن چگالي  ]۱۲[و مقدارتجربي ]۱۱-۶[سه با گزارشات قبلييمقابه دست آمده است که در 

 ƽنشان مي دهند که مي تواند برا ƽرا در مورد ساختار نوار ƽکلي و جزئي محاسبه شده ، جزئيات بيشتر ƽحالتها
  مطالعات کاربردƽ مفيد واقع شود. 
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